
A B

Heme Heme

His Met His Met

 0.34

-0.02

-0.02

 0.34

-0.92

 -0.14
 0.34

-0.02

-0.02

 0.34-0.92

 0.34

-0.02

-0.02

 0.34

-0.92

 -0.14
 0.34

-0.02

-0.02

 0.34-0.92

-0.14
 -0.141.58

-0.13

 -0.02

 -0.02

-0.01

-0.10

0.74

-0.77

-0.77

-0.01

-0.10

0.74

-0.77 -0.77

-0.13

0.03

0.03

-0.02

 0.12

-0.04

 0.12 -0.04

-0.02

0.40

 0.00

 0.00

 0.40

-0.93

-0.11
0.40

0.00

0.00

 0.40-0.93

 0.40

 0.00

 0.00

0.40

-0.93

-0.11
 0.40

0.00

0.00

0.40-0.93

-0.11
-0.111.58

-0.16

 0.03

 0.03

-0.01

-0.09

0.74

-0.76

-0.76

 -0.01

-0.09

0.74

-0.76 -0.76

-0.16

0.06

0.06

 0.03

 0.12

-0.06

 0.12 -0.06

0.03

 0.02
-0.08

0.21
-0.10

0.16
-0.71

0.65
-0.34

0.27 0.01

 0.17
-0.68

0.63
 -0.36

0.26-0.03
 0.06

-0.12
0.21

-0.09

 HF Mulliken charges


